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斉 藤 啓 一
圧電効果は､ 結晶に圧力を加 えるとその大 きさに比例 して､ 電場が生 じる現象であるが､ ここで
は､ 結晶 に電場を書けると格子 に歪が生 じる逆圧電効果か らその比例定数である圧電定数を計欝す
る｡ なお､ チタン酸バ リウムの名相の うち､tetragonal相 とcubic相 に限 って訓諭 する｡
圧電効果は､ 従来､ 電気分梅Pと応力Ⅹに関する自由エネルギ ーの展開による現象論的説明がな
されてきた｡ これ に対 するKinase.Takahasiによる双振子理論 (以下K-T理論 )ではTiイオ ンの相
対変位による双振子相互作用が圧電現象のみな らず､強誘電椎の本賀であると指摘 し､ 定量的な成
果 を得た｡ しか し､ 全 イオ ン変位を考慮す る議論はな されていないので､ 今回は､ 氏-T理論をTi
イオ ンのみな らず､ 構成イオ ン全体に着 日 して､ 結晶エネルギーを ます､ 外喝のない状他で､
U=Ul+U2+U3
と記す｡ ここで､ Ul はイオンシフ トがな い時の格子エネルギーで､Xadelung.vanderYaals',
overlapの各エネルギ ーの和である｡ U2は イオンシフ トがあ る時のvadderYaals'overlapの各エ
ネ ルギーのイオ ンの相対変位による変化分 を示す｡ 原点は横の酸素である｡ U3は双撫子相互作用エ
ネルギ ーである｡ これ に各変数による平衡条件dU/a(変数 )を とって､ イオ ンの 自発変位 と格子の
自発変形が求め られる｡ 結果を図 1､ 図 2に示す｡
次に､結晶に外場をかけると各イオンは強制変位を受 け､ 同時 に格子 も変形す る. このもとでの
エ ネルギ ー表示は
U【=U+U.､t+U｡い
とかける｡ U.xlは外均 によるイオ ンの強制変位
エ ネルギ ー. UE..Iは構成イオ ンの分庵エ ネルギ
ーである｡ この時､ 各 イオ ン変位､ 格子変形華を
それぞれ､
Xi=ⅩiS+iE､A i=Ai'+d‥ E
とお く. (i:Ti,h,0王.j=Z.y)UEに関す る平衡条
件 と､ 自発変位､ 自発変形を考義に入れ ることの
よ り､ 微視的な故点にたった圧電定数を決定する
ことがで きる.
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